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は、最近開発された NMR の Saturationtransfer (SAT) 法によって得られる、結合表面の残基情報と蛋白質問の距
離情報データを用いた、新しい蛋白質一蛋白質ドッキング・シミュレーション方法を開発した。以前に NOE-Distace 
Geometry 法で構造が決定されている CAD-ICAD 蛋白質複合体を具体的な対象として選び、 2 つの蛋白質をそれぞ
れ安定同位体ラベルし、それらの複合体に対して SAT 法を含む種々の異核種多次元 NMR 測定を行い、得られたデ
ータを用いてシミュレーション計算を行って、複合体立体構造を構築した。




態が複数存在し local minimum 構造にトラップされる可能性が高い、形状や静電ポテンシャルの分布が対称的な場合
は候補が複数できてしまう、などの問題点が明らかとなり信頼性の高い予測を行うためには更なるデータが必要であ
ることがわかった。






ータによる疑似ポテンシヤルと vander Waals エネルギーを加えたものをターゲツト関数としたエネルギー最適化計
算を行った。さらに、複合体形成に伴う小さな構造変化に対応するために、剛体シミュレーシヨンの結果に対して





として選び、異核種多次元 NMR における交差飽和法による相互作用界面情報と、 Residualdipolar coupling (RDC) 
法による蛋白質双方の分子の相対的な配向情報とを実験的に求め、それら情報をもとに新たな複合体形成アルゴリズ
ムを開発してシミュレーシヨン計算を行って、従来広く行われていたベアワイズな分子間 NOE 情報を使わずに複合
体構造を再現することができた。本論文は、広く様々な蛋白質一蛋白質相互作用の解明に貢献するものであり、博士
(理学)の学位論文として十分価値のあるものと認める。
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